















1988年 に Mao が RaJnan 散乱 の 実 験 か ら､ 77 K で 15 0 GPa あ た
りに ビプ ロ ンの とび を班 測 し､ 相 転移 を発 見 した｡ 最近 この相 転 移 が､ 金属 化
転 移 と同時 に起 こるの で はな い か と言 う観 点 か らたいへ ん 興味 が 持 たれてい る｡
米 国 の グルー プは､ Cohen らの hcp 分子相 につ いて の band 捕遇 の計算 の
結 果 に基づ い て､ 回 転 状 態 に あ る分子 相 か ら､ 分子 の軸 が C軸 方 向 に order
した hcp 分子 相 への相 転 移 を考 え る と､ 150 GPa 周 辺 での一 連 の相転移 を
説 明 で きるの で はな い か と考 え た｡
C 軸方 向 に order した構造 は disorder状態 よ りも band gap が小 さい こ と
が既 に調べ られ てい る｡ これ は､ 分子 が 互 いに避 け合 う構 造 よ りも､ 分子 が互
い に 角 をつ き合 わせ た構 造 の 方 が 波動 関 数 の重 な りが大 き く bandgapが小 さ
くな る と考 え られ る｡ も し C 軸 方 向 に order した構造 が energy 的 に有利 で
あ る な らば､ disorder状 態 か ら order 状態 へ移 る こ とに よって‥ ordering
と金 属 化が 同時 に起 こる こ とに な る とい うの で あ る｡
そ こで､ C 軸 方 向 に order した構 造 が energy 的 に本 当に有 利 であ るか ど
うか が 問題 に な って くる｡ しか し､ C 軸 方 向以 外 の order 構 造 につ いて は計
算 さ れ てい ない｡ また､ C 軸 方 向 へ order した構 造 は band energy として は
order 構造 を調 べ た｡ 我 々の グ ル ープ で調 べ て きた とこ ろに よ る と､ この圧 力
領 域 で もまだ Madelung energy をかせ け る構造 が有 利 で あ る とい う結論 を得 て
い る｡ 今 回 は､ 低圧 で EqQ 相 互 作用 を仮 定 した場 合 の hcp での 偲 energy を
持 つ or･der榊遇 につ い て､ band 計耳 を行 なっ た｡ 計算 方 法 は LocalDensity
Approximation に基 づ き､ 基 底 関 数 に は平面波 を用 いて い る｡
結 果 は C 軸 order 構 造 よ りは今 回 調 べ た構 造 の方 が 明 らか に 低 energy で
あ っ た｡ これ に よ り分 子 が hcp 構造 を と るに して も､ C 軸 方 向 に order した
構 造 は energy 的 に不 利 と言 う こ とに な る｡ ま た今 回調 べ た構 造 の band gap
は､ disorder 状態 へ の 近似 と して Potential を向 きに 関 して平 均 化 して求 め
た もの よ りも広 い. したが っ て､ 分子 の 向 きの ordering に よ り b8ndgap が
閉 じ､ 金属 化 が 同時 に起 こる とい う考 え方 は困 難 に な る｡
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